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結果 
	 構造最適化の結果、B3LYP では X 線結晶構造解析で得られた構造を再現できなかった。特にシス体
における相違が大きく、炭素−炭素三重結合間の距離を再現できなかった。一方、M06-2X を用いた場
合、実測値と良い一致を示した (Figure 1)。また、その HOMO の準位ではケイ素−ケイ素結合のσ軌道
と置換基であるTip基のπ(aryl)との間の相互作用が支配的であるものの、HOMO–4 の準位において Si–Si
部位と C≡C 部位のσ-π相互作用が見られ、かつその軌道が 10 員環全体に広がっている電子状態を有す
ることが分かった (Figure 2)。 
考察 







































































































































Figure 1.  Selected bond lengths (Å, plain) and angles (deg, 
italic) in trans-3 (a) and cis-3 (b), and the optimized structures 
for trans-3 (c) and cis-3 (d) calculated at M06-2X/6-31G(d) 
level.  Tip groups were omitted for clarity. 
 
Figure 2.  Molecular orbitals (isovalue = 0.03) and 
energies (eV) for trans-3 (a) and cis-3 (b).   
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